Modelo Moderno

Bases del modelo

Ondas electronicas

La luz (ondas electromagnéticas) tiene no solo un caracter ondulatorio sino que también
corpuscular (ya sabido hacia 1920). Se aplica la ecuacion de Plank E= hv (fotones), donde h es la
constante de Planck y v la frecuencia. También se cumple A = h/p (fotones), donde p=mv.

En 1924, de Broglie propuso, por similitud con los fotones, que los electrones también tenian un
caracter ondulatorio y que se les aplicaban las dos ecuaciones anteriores. El electron es un
corpusculo cuya masa incluso ya habia sido medida.

La determinacién de la estructura electronica de los atomos se transforma entonces, dado que
estas estructuras son estables, en un problema de ondas electrénicas estacionarias.

En 1927, Greninger y Germer demostraron experimentalmente que los electrones también tenian
un caracter ondulatorio, validando la propuesta de de Broglie. Realizaron experiencias de
difraccion de ondas electronicas con un cristal. La obtenciéon de una imagen de difraccion
demostré que lo que se hacia incidir era una onda y que en el material habia &tomos ordenados
(un cristal).

También sugirié de Broglie que el nimero n deberia estar ligado con los modos normales de
vibracion de las ondas respectivas. Asi, para una érbita circular de Bohr, demuestra uno de los
postulados de Bohr (cuantificacion del momento angular). En efecto:

2 ©r = nA, longitud de la drbita igual a un nimero entero de veces el A electrénico
(condicién de onda estacionaria). Después, aplicando A = h/mv, se llega a mv= nh/2xr.

Principio de incertidumbre de Heisenberg
Existen parejas de variables (variables conjugadas) cuyo valor no puede ser determinado con
precision infinita.
Una de estas parejas es la posicion x y la cantidad de movimiento p de una particula. Para ellas,
el principio se expresa, en funcion de las respectivas incertidumbres:
Ap AX=h/2n

Como h es un valor pequefio, este principio no afecta significativamente a los objetos que nos
son habituales, pero si, por ejemplo, a los electrones, protones, etc.

Esto significa que las soluciones de onda se expresaran como la probabilidad de encontrar a un
electron en un punto cualquiera del espacio. Este es un mundo no deterministico, hay
incertidumbre, a diferencia de aquel de Newton.

Ecuacion de la onda estacionaria
Para referirse a la amplitud de la onda electrénica, Schrédinger introdujo el empleo de la letra .

Lleguemos a la ecuacion de interés a través de una analogia: el caso de una cuerda vibrante fija
en sus extremos. La ecuacion de esta cuerda es:

d2u/dx® + (4 m?/A%)u=0



La coordenada de posicion a lo largo de la cuerda es x, en tanto que u es la desviacién
perpendicular (amplitud).

Notese que A es inversamente proporcional a mv. Por lo tanto A2 es inversamente proporcional a
la energia cinética del electron. Complementariamente, la energia cinética se puede escribir
como igual a (E; - V), donde E; es la energia total y V la energia potencial.

De modo que, por analogia, para una onda electronica estacionaria 3D, la expresion anterior
queda:

(d*P/dx*+d*P/dy?*+d?®/dz?)+[(8n* m/ h?)(E~V)¥]=0

Tal es la ecuacion de Schrédinger.

Resultados del modelo

Resolver el problema significa considerar la ecuacion de onda y las condiciones de borde del
orbital del elemento de interés, pasando por un complejo tratamiento fisico matematico.

Veamos directamente los resultados mas importantes desde nuestra perspectiva.

Resolver el problema significa, en particular, determinar el valor de ¥ en cada punto del
espacio, normalmente en coordenadas polares.

Interpretacion de \W.

Por analogia con los fotones, Born (1926) propuso correctamente que P2 dV en un punto del
espacio, punto donde ¥ ha sido evaluado, corresponde a la probabilidad de encontrar un electrén
en un volumen dV situado en la vecindad de dicho punto.

Tal analogia se basa en los siguientes antecedentes:

-la intensidad de una onda cualquiera es proporcional a su amplitud al cuadrado. Por tanto | es
proporcional a A2 Pero aqui al término A?lo llamamos W2

-para el caso electromagnético (luz), la intensidad de una radiacibn monocromatica es
proporcional al nimero de fotones, asociados a la respectiva frecuencia, que llega a una unidad
de area de pantalla. Entonces la intensidad W2 del haz sobre una pantalla es proporcional al
namero de corpusculos por unidad de &rea.

-la luz sobre la pantalla es bidimensional. EI problema electrénico es tridimensional.

NUmeros cuénticos

Al resolver la ecuacién de Shrodinger reaparecen los nimeros cuanticos orbitales n, I y m, con
un similar rango e interpretacion a lo planteado en el modelo de Bohr. Se mantiene el spin electronico,
intrinseco al electrén, no dependiente del orbital.

Orbitales electronicos
Concepto de nubes de probabilidad tridimensionales.
Geometria de los orbitales s, p, d, f. Las de este modelo correcto son muy distintas a las érbitas
planas de Bohr.
Un orbital queda caracterizado por tres nimeros cuanticos: n, I y m.
Como consecuencia del principio de Exclusion de Pauli, en un orbital a lo mas puede haber dos
electrones, a condicion de tener spines opuestos.
Los orbitales tipo s, ya sea llenos o semillenos, tienen simetria esférica.
Siempre un conjunto de orbitales completos (llenos) tiene simetria electrénica esférica. Ejemplo,
los tres orbitales n=2 y I=1, que se completan con 6 electrones.
Si un conjunto de orbitales distinto de los orbitales s esta incompletamente lleno con electrones,
entonces la simetria electronica de ese conjunto es no esférica.
Las configuraciones de los gases nobles (s°p°) son muy estables y con simetria esférica. Estos
gases son el He(1s%) y otros gases (Ne, Ar, Kr, Xe y Rn) cuyo tltimo orbital es del tipo (s°p®), de
“octeto completo”. (A muy bajas temperaturas y p= 1 atm estos gases condensan (i.e., se lician y
solidifican); en particular, ellos son gases a temperatura ambiente y p= 1 atm).



